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Abstract
The fundamental molecular orbital theory aiding molecular design is introduced  From
that theory,mOst popular MOPAC method and our proposed new semiemprical methOd(referred
to as MT method)are derived AlsO,using CAChe system which enable us the mOlecular design,

























rT=ET       (1)
を解 くことによって求められる。ここで,〃は
全電子ハ ミル トニアンで,電子間の距高ヒを γと








φぢ=Σε々 χκ      (3)
の様に近似できる。この 0どを用いて,%個の電
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